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STELLINGEN 
behorende bij het proefschrift 
PAIR CONFIGURATIONS TO MOLECULAR ACTIVITY COEFFICIENTS: PAC-MAC 
 
1. PAC-MAC is een nuttige methode voor het optimaliseren van krachtveldparameters in 
moleculaire dynamica simulaties. 
Hoofdstuk V 
 
2. In PAC-MAC is de invloed van het OPLS-AA krachtveld op de waargenomen wortel 
van de gemiddelde gekwadrateerde fout van de berekende overmaat aan vrije 
mengenergieën vergelijkbaar met de invloed van alle andere aannames. 
Hoofdstuk V 
 
3. Bij het voorspellen van activiteiten van oplosmiddelen in polymeeroplossingen is het 
aannemelijk om, in PAC-MAC, polymeren te behandelen als stijve staven van gelijk 
gevormde segmenten. 
Hoofdstuk IV 
 
4. De verhouding van de nauwkeurigheid ten opzichte van de rekentijd is, in het 
voorspellen van vrije mengenergieën van niet-ionische moleculaire mengsels, beter bij 
het PAC-MAC model dan bij moleculaire dynamica simulaties. 
Hoofdstuk III en Hoofdstuk V 
 
5. UNIFAC is nauwkeuriger dan PAC-MAC in het voorspellen van vrije mengenergieën, 
maar PAC-MAC is nauwkeuriger dan UNIFAC in het beschrijven van de fysica van 
menging. 
Hoofdstuk III 
 
6. Alle chemici gebruiken water om te drinken, Nederlandse chemici gebruiken water om 
te schaatsen, computationele chemici gebruiken water om te onderzoeken. 
Hoofdstuk II en Jorgensen, W. L.; Tirado-Rives, J. Proc. Natl. Acad. Sci. U.S.A. 2005, 
102, 6665-6670 
 
7. Het ab initio COMPASS krachtveld is niet ab initio. 
Sun, H. J. Phys. Chem. B 1998, 102, 7338-7364 
 
8. COSMO-RS, UNIFAC en PAC-MAC zijn voorbeelden van semi-empirische modellen. 
Hoofdstuk I 
 
9. a) Het schrijven van een proefschrift is vergelijkbaar met het ondergaan van een 
ontgroening bij een studentenvereniging: het scheidt de zwakken van de sterken en het 
geeft je een verbonden gevoel met een elite groepering, echter, het is niet van deze tijd, 
het is tijdsverspilling en de selectie vindt plaats op de verkeerde criteria. 
b) Mogelijke oplossingen om het promotietraject te verbeteren: presenteer het 
uitgevoerde werk in online video’s in plaats van een proefschrift en beoordeel de 
onderzoekskwaliteiten op basis van de verdediging in plaats van impact factoren. 
 
10. Rekt het niet, dan scheurt het wel. 
RPK Cursus, J.N. van Rijn, F. Gijzen, S. Mak en W.E.M. Noteborn 
  
 
 
PROPOSITIONS 
accompanying the dissertation 
PAIR CONFIGURATIONS TO MOLECULAR ACTIVITY COEFFICIENTS: PAC-MAC 
 
1. PAC-MAC is a useful method for the optimization of force field parameters in 
molecular dynamics simulations. 
Chapter V 
 
2. Within PAC-MAC, the influence of the OPLS-AA force field on the observed root mean 
squared error of calculated excess free energies of mixing is comparable to the influence 
of all other assumptions in the model. 
Chapter V 
 
3. Within PAC-MAC, treating polymers as rigid rods of iso-conformational segments is 
plausible for predicting solvent activities of polymer solutions. 
Chapter IV 
 
4. The PAC-MAC model has a better ratio of accuracy to computational time than 
molecular dynamics simulations in predicting free energies of mixing of nonionic 
molecular mixtures. 
Chapter III and Chapter V 
 
5. UNIFAC predicts free energies of mixing more accurate than PAC-MAC, however 
PAC-MAC describes the physics of miscibility more accurate than UNIFAC. 
Chapter III 
 
6. All chemists use water to drink, Dutch chemists use water to skate, computational 
chemists use water to investigate. 
Chapter II and Jorgensen, W. L.; Tirado-Rives, J. Proc. Natl. Acad. Sci. U.S.A. 2005, 
102, 6665-6670 
 
7. The ab initio COMPASS force field is not ab initio. 
Sun, H. J. Phys. Chem. B 1998, 102, 7338-7364 
 
8. COSMO-RS, UNIFAC and PAC-MAC are examples of semi-empirical models. 
Chapter I 
 
9. a) Writing a thesis is comparable to doing a fraternity hazing: it separates the weak from 
the strong and it makes you feel connected to an elite group, however it is outdated, a 
waste of time and selection occurs on the wrong criteria. 
b) Possible solutions to improve a PhD program: presenting the performed work in 
online video clips instead of a thesis and assessing the research skills by the public 
defense instead of impact factors. 
 
10. If it doesn’t stretch, then it will crack. 
RPK Course, J.N. van Rijn, F. Gijzen, S. Mak and W.E.M. Noteborn 
